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Ⅰ 研究 の成果 （1000字程度）
（図衰 も含めて分か りやす く記入 のこ と）
Au／Si（111）表面は盛んに研究 されてきたが、その安定構造について コンセ ンサスが得 ら
れていない。 さらに我 々は以前 の計算 において、安定なモデル として提唱 された5×2構
造［2,3］はAu吸 着量変化 まで含 めて考察す ると不安定である上に［1］STM像を再現 しない
ことを明 らかに した。 この結果 は、新 たな5×2構 造を探累する必要性 を示唆するが、ス
テ ップか らの5×2構造の成長 を示す実験報告を考慮す ると、ステ ップが5×2構 造 を安定
化す る可能性も考え られ る。そのために5×2構 造や他のAu吸 着量 を持つ構 璋を微斜 面
上に形成 させた場合について第一原理計算を行い、 この可能性 を検討 した。
まず7×7DAS構遭のモデル としての2×2構 造 と、√3× √3構 造 として有力視 され て
い るCHCT（Conjugated Honeycomb Ｃhained Trimer）構造［4］、5×2構造モデル として有力視
されてい るE構 遭［2］お よびN構 造［3］、Siを吸着 したE＋構 造、N＋構 造をそれぞれSi（775）
表面に形成 させた場合 について表面エネル ギーを計算 した。 その結果、Au吸 着量増加 の
際に現れ る構造は2×2構造 とCHCT構造 であ り、E、E＋、N＋、N＋構造はそれぞれSi（111）1
×1セル 当た り150，165，109，135meV程度安定ではないことがわかった。さらに、E＋構造
及びN＋構造がSi（775）表面上に形成 されている系にお けるconstant height mode STM像のシ
ミュレー シ ョン結果 を図1に 示す。 これ らの像 は実験で よく用い られ るconstant current
modeによる像 とは異なる可能性があるが、定性 的な儀飴 は行える といえる。 図1の 点線
で囲まれ た部分 で示 されるよ うにE＋構造では非対称 に分布 した輝 点が、N購 造では円形
でない輝 点が現れてい る。 しかし、実験 における平坦表面のSTM像 は対称 に配置 された
円形の輝 点を示すため、ステ ップの影響 では平坦表面のSTM像 を説明できない。以上の
結果を考慮す ると、これまでに提案 され ているモデルがステ ップで安定化 され る可能性は
低 く、新たな5×2構造 を探索す る必要 があるといえる。
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